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SMART - PFAS

PFAS対策技術コンソーシアム 山下信義

2026年6月9日 PFAS-AI / WAVEBASE 勉強会
(トヨタ自動車株式会社 大手町オフィス)(会員限定データベース抜粋版)



Global and Historical Use of Novel Contaminants Revealed by 
Two-Layer Homolog Network and Database Mining

産総研/南京大学 PFAS-Nature チーム (2017)

PFAS-AI 2025

Pseudodata-based molecular structure generator to reveal 
unknown chemicals

Zhaoyu Jiao, Sachi Taniyasu, Nanyang Yu, Xuebing Wang, 
Nobuyoshi Yamashita, Si Wei



機械学習・生成AI・推論エンジ
ン・Open databaseを人類より
も有効に使いこなせるAIによっ
てPFAS適正管理を実現する

SMART-PFAS



RAC : Committee of Risk Assessment

SEAC : Committee of Socio-Economic 
Analysis

2026年6月現在 「SMART-PFAS」 を理解している国内有識者は皆無だが、SEACの基本
コンセプトなど、海外では PFAS循環経済の立案に繋がっている

欧州PFAS規制はリスクアセスメント議論は既に終了、社会経済学的評価に移行している



電子計算機シミュレーション (システムダ
イナミクス) によって環境経済学を高度化
する試みは1972年(54年前)に発表され、

最終的にオゾン層回復活動の成功につ
ながった。



ローマクラブが資源と地球の有
限性に着目し、MITのデニス・メ
ドウズ他に依頼、システムダイ
ナミクスの手法を使用してとり
まとめた研究で、1972年に発
表された。

コンピュータを用いた再現手法
を用いて、経済と人口増加をモ
デル化し有限な資源の供給と
対照した。

人類だけでは不可能であっ
た「サーキュラーエコノミー」
と「持続的発展」は人工知
能がシンギュラリティに到達
する事で、2025年に初めて
実現可能 (SMART-PFAS) と
なった。

個別化合物の測定に依存す
る化学物質管理の概念を破
壊、「未知の化学物質の適正
利用」を可能にした。

The 2nd step of SMART-PFAS

有害化学物質の地球
化学トレーサー研究
を40年近く行ってきた
産総研の卒業生が
2019年に発行した国
際標準分析法
ISO21675、人工知能
(AI)と世界中のopen 
databaseを利用して
「全てのPFAS」の測
定を可能にした研究
で、2025年に発表さ
れた。The 1st step of SMART-PFAS

TOYOTA プロジェクト (2026)
(PFAS-AI/WAVEBASE)

PFAS-AI (2025)



2026年に開始された、国際標準規格活動のISO/TC 147/SC2/WG85 でも Non-target 
analysis ではなく Non-target screening を目的としている

ノンターゲット分析(NTA/NTS)という用語は、特定の技術・装置を示すのではなく、測

定対象を限定せずに試料測定を行い全ての分子イオンを解析する研究アプローチ
を示す用語に過ぎない

TOFMS (/MS)と Orbitrap HRMSは全く異なる分析装置だが
いずれも NTA/NTS に使われる

過去57年間のPFAS分析化学の歴史を理解しなければ、数多く存在する分析技術を
使い分けて「本当に測定するべき情報」に到達できない。

日本人は Technology を盲信するが、 Science を理解しよう
としないために、その場しのぎの技術に飛びつきやすい



57年後



HRMS/TOFMSの測定データはDIA 
(SWATH) を用いてもMSMSより感度が
低いが化合物の取りこぼしは少ない

MSMSの測定データは高感度・選
択性が高いが装置依存性がある

MSMSの高感度測定のためには
標準物質が必須(測定データの外
部にものさし(ライブラリ)が必要)

巨大なHRMS/TOFMSデータはそれ自身
が質量データベース(ライブラリ)となるた
め、基本的に標準物質は不要、特にDIA
により質量校正精度が高い

高度な技術・専門知識を有
する専門家でなければ本当
の性能は使いこなせない

MSMS (ターゲット測定)と HRMS / TOFMS (ノンターゲット測定)の比較

1GB/測定の巨大データの人力でのマ

ニュアル解析は困難であり、メーカー
ごとに解析プログラムを用意している



様々なメーカーから、NTS/NTA装置が販売されているが、Target analysis
と比較すると、測定結果の相互比較性/再現性が低い。

NTS/NTAは化石発掘のように膨大なデータからPFAS情報だけ掘り出す作業が必要であり、
その方法はメーカーごと、装置ごと、分析条件ごとに異なる。

測定結果の相互比較性/再現性を確保するためには
メーカーの垣根を超えた共通プラットフォームが必要

10年前に化学物質管理の鍵技術

になる事が期待されていた
NTS/NTAはビッグデータ解析技術/
システマティクな利用方法が欠け
ているために本来の性能が得られ
ていない。



PFAS-AI / WAVEBASE とは

HR-MS(/MS)測定から得られるビッグデータからPFAS情報を発掘するための
「共通プラットフォーム」を提供する

試料中にOECDの PFAS定義をみたす物質が存在すれば 必ず測定できる

NATUREに公表した PFAS-AI 2 との比較により技術の信頼性を担保できる

装置やメーカーに依存しない測定結果を誰でも実現できる

ECHA規制案の要求する、PFAS個別測定と PFAS Total測定を代替
できるPFAS-AI 測定 (option 3)を日本から提案できる

Open databaseを利用する事で Anonymous の限定データでもある程
度の測定精度が期待できる (生成 AI と推論エンジン)



ECHA規制は全ての有害物質の含有量を製品に
明記する(ラベリング規制)の始まりに過ぎない。

PFASの個別化合物管理では
PFAS totalに対応できない

ストックホルム条約
POPRC-21/6 working group

「製造に使っていないから、製品中に
含まれていることを知らなかった」で
は済まない時代の PFAS適正管理・
利用を SMART-PFAS が可能にする



PFAS-AI / WAVEBASE の海外の展開

欧州共同体PFAS関連政策立案機関への情報提供

ストックホルム条約(POPRC-21/6 WG他)への情報提供

PFAS対策技術コンソーシアム

“Science-based Management, Assessment and Remediation 
Technologies for PFAS (SMART-PFAS) in Circular Systems” 
(The Knowledge Foundation 2026 - 2031).

ARAGORN, INCITE (Innovation Centre for 
Industrial Transformation and Emissions), …..

ローマクラブ/MIT の 「成長の限界 (1972)」 と同様に、ナレッジファウンデーション/ 
CAR-PFAS の 「SMART-PFAS (2026)」 により「PFAS循環経済」が初めて実現できる



地政学的視点から見た PFAS 対策技術
の現状と将来展望

（独）日本学術振興会 R052 DX プラズマプロセス委員会
2026 年 4 月 21 日（火）13:00～17:10 第１５回研究会

規制されていない化学物質は無制限に使用できる国内の考え方は完全に時
代遅れであり、日和見主義を続けると最悪、総量規制を海外から強制される
おそれもある。

未知の化学物質(PFAS)の環境/経済影響を予測可能な「SMART-PFAS」によっ
て人工化学物質利用の概念・方法論の再構築が海外で進んでいる。

日本製造業の国際競争力を取り戻すためには、全ての化学物質について環
境安全性を予測し、適切な管理利用を行うことが必須であり、そのためには
人類よりもビッグデータをうまく利用できる「AI との共創」が必須である。
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